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当室では，いくつかの計算機科学の重要な分野において，
計算パワーを飛躍的に増大させることを目的としている。
そのために超高速（～1Pflops）専用計算機を構築する。分
子動力学シミュレーション，行列演算，類似度検索計算用
超高速専用計算機の開発を進めた。FPGAなどの再構成可
能な論理デバイスを用いた，演算加速ボードとその利用技
術の開発を推進した。また，口径 10mと可視光と宇宙線望
遠鏡の実現を目指し宇宙ステーションによる主鏡の組立に
必要なソフトウェア，ハードウェア技術の開発を推進した。
シミュレーション結果を，リアルタイムで可視化・体感化
する技術を開発した。

1. 専用計算機群の開発研究（戎崎，沖本＊1，川井（敦）
＊1，古石 ＊1，薄田 ＊2，平野 ＊2，高橋 ＊2，泰岡 ＊3；二木
（ゲノム解析用コンピュータ研究開発チーム））
超高速（1pflops）の専用計算機を結合したヘテロジニア
ス計算機システムを構築する。超高速専用計算機は，分子
動力学シミュレーション，行列演算，量子化学計算につい
て，開発を進めた。
大規模な分子動力学シミュレーションは，タンパク質の
三次元構造や機能を解明したり，結晶構造や物性を研究す
る基本的な手段になっている。本研究では，この分子動力
学シミュレーション用の超高速計算機を開発し，タンパク
質や核生成の研究の飛躍的な発展を図る。
分子動力学シミュレーションでは，クーロン力やファン・
デァ・ワールス力などの非結合力の計算がその計算時間の大
部分を占める。これらの中心力を計算して積算する専用パイ
プラインを持った LSIを大規模に並列接続し，全体として
78T.FLOPSの分子動力学専用計算機Molecular Dynamics

Machine（MDM）が 2000年に完成した。MDMを用いて，
狂牛病の原因とされるプリオンタンパク質のシミュレーショ
ンを行った。遺伝性プリオン病の原因となるアミノ酸変異
を持つプリオンタンパク質は，時間の経過とともに β シー
ト構造が増加することを確かめた。また，MDMへの境界
要素法の移植を進めた。

2. 宇宙ステーションにおける大型天体観測装置組立て
の研究（戎崎；海老塚（VCAD用高速計算デバイス開

発チーム））
天文学をはじめとする宇宙科学においては口径 10 メー
トルを超える大きな口径の望遠鏡を重力や地球の大気によ
る吸収や擾乱がない軌道上に設置して観測をすることが次
のブレークスルーを生むための必須条件である。一方，ロ
ケットや宇宙シャトルにより，外形寸法が 4mを超える構
造物を宇宙に運ぶことは，当面不可能である。この限界を
打破して大きな望遠鏡を構築するためには軌道上で折りた

たんだものを展開するか分割した部品を組み立てなければ
ならない。そこで宇宙における組立て技術の確立に必須の
変化シミュレーションコードやツールとして，微量重力環
境で使う組立てや展開，その形状試作と鏡の超軽量を取り
扱うマルチボディシミュレーションを，「ものつくり情報技
術統合化研究プログラム」との連携の基に開発を推進した。
また宇宙ステーションに取り付ける超高エネルギー宇宙
線望遠鏡 EUSOの光学系製作技術，および焦点面検出器の
開発を素形材研究室，イメージ情報技術開発室と共同で推
進した。

3. 高度情報技術を使ったヒューマンインターフェース
の研究

（1）リアルタイム可視化（戎崎，高幣 ＊4）
シミュレーションデータのリアルタイム可視化および体
感化できるシステムを構築した。今後それを PCなどに移
植し，理科教育・科学技術普及活動に供する予定である。
（2）情報技術を使ったハンズオン教育研究（戎崎，川井
（和）＊4，皆川 ＊4，金子 ＊4，木村 ＊4）
パーソナルコンピューターやインターネットを駆使した
ハンズオン教育の研究を進めている。まず，米国で始まっ
た科学教育の改革運動ハンズ・オン・ユニバースに参加し，
日本ハンズ・オン・ユニバース協会を設立してその日本に
おける推進を図った。また，毎週土曜日の午後に行われる
科学技術館ユニバースのライブショーの運営に参加し，そ
のコンテンツの充実を図った。さらに，可搬型のシステム
を開発し，要請に応じてユニバースライブショーを全国の
科学館においても行えるように，この活動は広報室と協力
して進めている。

＊1基礎科学特別研究員，＊2協力研究員，＊3共同研究員，＊4

研究協力員

Computational Science Division aims at developing
special-purpose computers (1Pflops) for molecular dynam-
ics simulation, quantum chemistry, matrix operation, Ho-
mology search calculations. We also evaluates the impact
of 10m sized space-telescope on astronomy and develops
assembly method of its main mirror. This division also de-
velops a real-time visualization system for simulation re-
sults aiming at the use of scientific education and outreach
activity in formal and in formal education.

1. Development of the special-purpose comput-
ers

We developed the heterogeneous computer system
which is combined the ultra high-speed special-purpose
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computer (～1 pflops). This system is for a molecular dy-
namics (MD) simulation, a matrix calculation and a quan-
tum chemistry simulation.

Large scale MD simulation is a fundamental technique
to investigate the protein structures and their functions
and to study the crystal structures and physical proper-
ties of materials. In this work, we developed the ultra
high-speed computer for MD simulation and exponentially
evolved the investigation of proteins.

The calculation of the non-bonding forces, such as the
Coulomb force and the van der Waals force, have a high
proportion of simulation time in MD simulation. Molec-
ular Dynamics Machine (MDM) whose peak performance
was 78 Tflops was completed in 2001. LSIs which have the
special-pipe-lines for calculation of non-bonding forces are
massively parallelized in MDM.

We carried out the simulation of prion protein, which
causes BSE. We found that β-shect structeres increases
in a mutant prion protein. We also implmentul Boundary
Element Method to MDM.

2. Study for construction of large telescope on
board the International Space Station

There is a general agreement that a breakthrough in
the field of space science will be provided by space tele-
scopes which enable astronomical observations without any
absorption and disturbance due to the earth atmosphere.
Shorter wavelength has advantage for direct imaging of
structure near by black holes or extra solar planets be-
cause the ideal angular resolution of a telescope is propor-
tional to wavelength. For example, it is evaluated that
an earth like planet of extra solar system distant from 30
light years would be observed at 600 nm by a telescope of
20 to 30m in diameter. On the other hand, the planet
would be observed at 200 nm by a telescope of 7 to 30m
in diameter. However ultraviolet below 300 nm could not
propagate onto the ground by means of ozone absorption
and air sol scattering. The latest rocket and space shut-
tle could not carry a payload exceeding 4m in diameter.
Expansion of a folding structure or assembling of divided
parts is necessary for construction of a large space tele-
scope, which overcomes the limitation of the size. We de-
velop the multi-body simulation, based on collaboration
with Integrated Volume-CAD System Research Program,
for the expansion and assembling of a space telescope with
lightweight mirror in the micro gravity environment. We
also developed optical module and focal surface detector of
EUSO, that explores the ultra-high energy cosmic-rays in
collaboration with Materials Fabrication Laboratory and
Image Information Division.

3. Advanced Human Interface with IT technol-
ogy

(1) Real-time visualization technique
Real-time visualization technique has been developed

for intuitive understanding of phenomena in simulation.
(2) The research of “Hands-on” for education usesing

information technology
We are going on with a research of “Hand-on” for edu-

cation that uses excellent commands of the personal com-
puters and the Internet. First, we participated in reform
movement of science education “Hands-on Universe” in the
United States. Then “Japan Association Hands on Uni-
verse” was established, and is promoting this activity into
Japan. And we participate in the management of a sci-
ence live show “UNIVERSE” on every Saturday afternoon
at the Science Museum, Tokyo, and offered those contents.

Furthermore, we developed a portable system, and are go-
ing to provide “UNIVERSE Liveshow” to the requests by
the Science Museum in the while country of Japan ac-
cording. This activity is in cooperation with the public
relations office.

Research Subjects and Members of Computa-
tional Science Division

1. Development of Peta-FLOPS special-purpose comput-

ers

2. Molecular dynamics simulation

3. Computational quantum chemistry

4. Human body simulation

5. Computer applications for education

Head
Dr. Toshikazu EBISUZAKI

Members
Dr. Toshiaki IITAKA

Dr. Masafumi IKEDA＊1

Dr. Yasuhiro ISHIMINE＊1

Dr. Atsushi KAWAI＊1

Dr. Takahiro KOISHI＊1

Dr. Tetsuya MORISHITA＊1

Dr. Noriaki OKIMOTO＊1

Dr. Tomoyoshi SHIMOBABA＊1

Dr. Hisaaki SHINKAI＊1

Dr. Masanori TACHIKAWA＊1

Dr. Tomoyuki YAMAMOTO＊1

Dr. Yuichi YATSUYANAGI＊1

Dr. Nguyen Hai CHAU＊2

Mr. Hideaki FURUSAWA＊2

Mr. Daiki HAYASHI＊2

Dr. Yoshinori HIRANO＊2

Ms. Iriko KANEKO＊2

Mr. Kazuhiko KAWAI＊2

Dr. Kholmirzo T. KHOLMURODOV＊2

Ms. Kaoru KIMURA＊2

Dr. Tomoyuki KINJYOU＊2

Mr. Toshikazu MINAGAWA＊2

Dr. Ryutaro SUSUKITA＊2

Dr. Toru TAKAHASHI＊2

Mr. Toshiyuki TAKAHEI＊2

Dr. Taihei YANO＊2

＊1 Special Postdoctoral Researcher
＊2 Contract Researcher

in collaboration with
Dr. Noboru EBIZUKA (V-CAD High Speed Computer

System Team)

Dr. Noriyuki FUTATSUGI (High Performance Biocom-
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puting Research Team, GSC)

Visiting Members
Mr. Hidehiko AGATA (Natl. Astro. Obs.)

Dr. Rendell ALISTAIR (Supercomput. Fasility Austra-

ian Natl. Univ., Australia)

Dr. Buritsitsig BAI (CFD Technol. Cen., Natl. Aerosp.

Lab. Jpn.)

Dr. David M. BIRD (Dept. Phys. Univ. Bath, UK)

Mr. Ichiro CHIKAMI (Kagoshima Pref. Sch. Handi-

capped Children)

Dr. Xiao FENG (Interdiscip. Grad. Sch. Sci. Eng., Tokyo

Inst. Technol.)

Dr. Akira FURUKAWA (Natl. Inst. Radiol. Sci.)

Mr. Masamitsu GOTO (Sugamo Jr. High Sch.)

Dr. Hiroaki GOUDA (Sch. Pharm. Technol., Kitasato

Univ.)

Dr. Jill GREADY (John Curtin Sch. Med. Res., Aus-

tralian Univ., Australia)

Dr. Toshihiro HANDA (Univ. Tokyo)

Dr. Syuichi HIRONO (Dept. Phys. Chem. Drug Design,

Sch. Pharm. Sci., Kitasato Univ.)

Dr. Kei HIROSE (Fac. Sci., Tokyo Inst. Technol.)

Mr. Satoru HOSONO (Dept. Electro. Mech. Eng., Chiba

Univ.)

Dr. Shigeru IDA (Dept. Earth Planet. Sci., Tokyo Inst.

Technol.)

Dr. Noya INOUE (Fac. Sci., Saitama Univ.)

Dr. Akira ISHII (Fac. Eng., Tottori Univ.)

Dr. Akira ISHIWATARI (Fac. Sci., Kanazawa Univ.)

Dr. Tomoyoshi ITO (Dept. Electro. Mech. Eng., Chiba

Univ.)

Dr. Keiji IWATA (Dept. Earth Planet. Mater. Sci., Fac.

Sci., Hokkaido Univ.)

Dr. Yoshiyuki KANEKO (JST)

Dr. Isao KAWADA (Univ. Sherbrooke, Canada)

Dr. Katsuyuki KAWAMURA (Interdiscip. Grad. Sch.

Sci. Eng., Tokyo Inst. Technol.)

Dr. Tadashi KIFUNE (Fac. Eng., Shinshu Univ.)

Dr. Toshio KOBAYASHI (Fac. Eng., Soka Univ.)

Dr. Yukio KOBAYASHI (Fac. Eng., Soka Univ.)

Mr. Yoshio KUSHIDA (Yatsugatake South Base Obs.)

Dr. Philip LINDAN (Daresbury Lab., UK)

Dr. Sigenori MARUYAMA (Dept. Earth Planet. Sci.,

Tokyo Inst. Technol.)

Dr. Sigeo MARUYAMA (Sch. Eng., Univ. Tokyo)

Mr. Tatsushi MATSUBAYASHI (Tokyo Inst. Technol.)

Mr. Naoki MATSUMOTO (Keio High Sch.)

Dr. Tomoyuki MATSUO (Fac. Health Sport Sci., Osaka

Univ.)

Dr. Hitoshi MIURA (Image Dept., Musashino Art

Univ.)

Dr. Yoshiyuki MOCHIZUKI (Image Processing Group,

Multimedia Dev. Cen., Matsushita Electric Ind. Co.,

Ltd.)

Dr. Unpei NAGASHIMA (Natl. Inst. Mat. Chem. Res.)

Dr. Osamu NISHIMURA (Nagano Tech. Coll., Tohoku

Univ.)

Dr. Yoshihide OGASAWARA (Sch. Edu., Waseda

Univ.)

Dr. Tadashi OGITSU (Inst. Solid State Phys., Univ.

Tokyo)

Ms. Keiko OKA (Jpn. Women’s Univ.)

Dr. Susumu OKAZAKI (Interdiscip. Grad. Sch. Sci.

Eng., Tokyo Inst. Technol.)

Dr. Ivan OLEINIK (Dept. Mater., Univ. Oxford, UK)

Dr. Toshihiro OMODAKA (Fac. Sci., Kagoshima Univ.)

Dr. Yuji ORIHASHI (Earthquake Res. Inst., Univ.

Tokyo)

Mr. Osamu OSHIMA (Kamogata High Sch.)

Dr. Hiroaki OZAWA (Sch. Edu., Naruto Univ. Edu.)

Dr. Keith PRIESTLEY (Earth Sci., Cambridge Univ.,

UK)

Dr. Larsen SHAWN (Lawrence Livermore Natl. Lab.,

USA)

Dr. Astushi SUENAGA (Comput. Biol. Res. Cen., Natl.

Inst. Adv. Ind. Sci. Technol.)

Dr. Masatoshi SUGIMOTO (Pressure Sensitive and

Laminating Adhesives Res. Dev. Div., Nippon NSC

Ltd.)

Dr. Yuuji SUGITA (Theor. Stud. Inst. Mol. Sci. Dept.

Okazaki Natl. Res. Inst.)

Dr. Eiichi TAKAZAWA (Fac. Sci., Niigata Univ.)

Mrs. Minh NGUYEN THI HONG (Vietnam Natl. Univ.,

Vietnam)

Dr. Masaru TOMITA (Inst. Adv. Biosci., Keio Univ.)

Dr. Shinji TSUNEYUKI (Inst. Solid State Phys., Univ.

Tokyo)

Dr. Tatsuki TUJIMORI (Grad. Sch. Natl. Sci. Technol.,

Kanazawa Univ.)

Dr. Gentarou WATANABE (Univ. Tokyo)

Dr. Takashi YABE (Dept. Built Envitron., Tokyo Inst.

Technol.)

Dr. Hiroshi YAMAGUCHI (Natl. Inst. Radiol. Sci.)

Dr. Noriyuki YAMAOTSU (Sch. Pharm. Technol., Kita-

sato Univ.)

Dr. Kenji YASUOKA (Dept. Mech. Eng., Keio Univ.)
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